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Using Monte Carlo simulation, we model chromatin fiber and gain the structural 
parameters which well agree with the experiment results. For example, the average fiber 
diameter 24.3nm in the physiological ionic solution from our simulation is close to the 
experimental value 32nm. Furthermore, the simulation predicts the fiber transits from a 
breadlike state to a super helix state when we increase the ionic strength. We also analyze the 
contribution of static electric energy to the final state of the fiber. The model we propose here 
is useful in explaining the conformational change of chromatin fiber in different ionic 
solutions. 
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 第一章 绪言 




机模拟方面，则主要有分子动力学方法和Monte Carlo[3,4]方法。  
近年来，DNA的高级结构引起了研究者们的兴趣。 实验表明 DNA链在
细胞核中的是以压缩的形式存在的[5]。一条长 1.5米，直径为 2nm的 DNA
链大约只占几立方微米的空间。人们提出了各种模型来解释 DNA链的压缩形




环境影响因素（溶液浓度）。以下简要介绍一下Monte Carlo 方法和 DNA链
的各级结构： 
 
























若 H2小于 H1，则接受新状态；若 H2大于 H1，则产生一个[0，1]区间的随













































基对的脱氧核糖核酸（ DNA）和 9 个组蛋白分子。由核小体核心
（nucleosomecore）和一条含有 H1组蛋白的连接区 DNA（linkerDNA）所组成。
核小体核心由四种组蛋白（H2A、H2B、H3、H4各 2 个分子）组成，上边缠绕了
1.75圈的 DNA,约有 177个碱基对。核小体核心结合上 H1组蛋白后，165个碱
基对的 DNA 分子在核小体上缠绕 2 圈。H1组蛋白和 DNA 双链的进出口端相结
合。连接区 DNA连接在染色质小体之间，长度随不同细胞而异，通常为 35个
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由于 Linker DNA (LD)的长度只有 11bp，所以可以近似为一段均匀弹性
绳。 
    蛋白质核和 LD的位置关系可用 L， a， ß 表示。其中 L为相邻蛋白质

















































00 ααββ +×+−×+− KKllK  
各个参数的含义为： 
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β－ Linker DNA 的扭角     0β － Linker DNA 的自然扭角 



































⋅= nnα  , )arccos( 22
→→
⋅−= nnα  
   )arccos( 21
→→
×= zzβ  
 
2.2.2 静电能 eleH 的计算 
 
系统的静电能可以写为： 
ccdddcele EEEE ++=  
其中 ddE 为 LD与 LD之间的静电能， dcE 为 LD与蛋白质核之间的静电能，
ccE 为蛋白质核之间的静电能。所以我们只考虑蛋白质核间相互作用。 
   根据实验数据[13-15]，一个蛋白质核的净电荷为 164e,B-Form DNA 的电
荷线密度为 (–2e)/bp, LD的长度为 11bp, 缠饶在蛋白质核上的 DNA长度为
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e22112 −=×−  
所以粗略估计相同的平均距离下 100:10:1:: ≈ccdddc EEE ，因此我们只考虑














其中   )()()(
→→


















对所有的核小体求和则可得到整个核小体纤维的静电 eleH [18]。2.3 模拟步
骤及优化： 
 
(a) 本模型中运用 Monte Carlo 方法进行模拟的步骤为： 
 
1．赋予核小体初始排布。 
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4．分别让每个核小体沿随机轴移动一个角步长。 
5．计算新的哈密顿量 2H  
6．如果 12 HH < ,则采用新的位置和角度；如果 12 HH > ,则以













距离(nm) 0.001M 0.01M 0.02M 0.1M 0.15M 2.0M 
6.0 8.17819 3.60207 2.4859 0.84587 0.61855 0.49124 
6.1 7.96245 3.43052 2.33607 0.7513 0.53693 0.41825 
6.2 7.75449 3.26802 2.19587 0.66747 0.46621 0.35621 
6.3 7.55393 3.11402 2.06461 0.59315 0.40491 0.30345 
6.4 7.36041 2.96803 1.94169 0.52724 0.35176 0.25857 
6.5 7.17359 2.82957 1.82653 0.46877 0.30566 0.22038 
6.6 6.99318 2.69821 1.71861 0.41688 0.26566 0.18787 
6.7 6.81886 2.57354 1.61744 0.37082 0.23095 0.1602 
6.8 6.65038 2.45518 1.52256 0.32993 0.20082 0.13663 
6.9 6.48746 2.34276 1.43356 0.2936 0.17466 0.11656 
7.0 6.32986 2.23597 1.35005 0.26133 0.15194 0.09945 
7.1 6.17735 2.13448 1.27166 0.23266 0.1322 0.08488 
7.2 6.02971 2.038 1.19805 0.20717 0.11505 0.07245 
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7.4 5.74823 1.85899 1.064 0.16436 0.08718 0.05282 
7.5 5.614 1.77596 1.00298 0.14644 0.07591 0.04511 
7.6 5.48389 1.69694 0.94563 0.13049 0.06611 0.03854 
7.7 5.35772 1.62172 0.89171 0.1163 0.05759 0.03292 
7.8 5.23533 1.55009 0.84101 0.10367 0.05017 0.02813 
7.9 5.11659 1.48187 0.79332 0.09243 0.04372 0.02405 
8.0 5.00133 1.41688 0.74846 0.08242 0.0381 0.02055 
8.1 4.88944 1.35495 0.70624 0.07351 0.03321 0.01757 
8.2 4.78078 1.29593 0.66651 0.06557 0.02895 0.01503 
8.3 4.67523 1.23966 0.62911 0.05849 0.02524 0.01285 
8.4 4.57267 1.18601 0.59389 0.05219 0.02201 0.01099 
8.5 4.473 1.13484 0.56072 0.04657 0.0192 0.0094 
8.6 4.3761 1.08603 0.52948 0.04157 0.01674 0.00804 
8.7 4.28189 1.03946 0.50004 0.0371 0.01461 0.00688 
8.8 4.19025 0.99501 0.47231 0.03312 0.01274 0.00589 
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图 2.2  C=0.1M 的势能曲线 
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Stretching module DNA[14]:  1.10×10-18J/nm-2 
Bending module DNA[14]:  2.06×10-19J 
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